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Abstrakt 
 
Det har for nyligt vist sig, at pyridin og iod danner N-iodopyridinium kation og polyiodid 
anion i opløsningsmidlet Low Density Polyethylen (LDPE) (Karlsen & Spanget-Larsen, 2009). 
Dannelsen af ioner i LDPE er uventet, da dette er et upolært medium. Reaktionen har vist sig 
at være mere effektiv i strakt LDPE. I dette projekt undersøger vi reaktionen i strakt LDPE 
med det formål at bestemme den gennemsnitlige molmasse for de dannede polyiodider, og 
hermed den gennemsnitlige længde af disse. Dette gøres ved hjælp af systematiske 
vejninger af prøven under hele reaktionsforløbet. Samtidig bliver der optaget IR-spektre af 
prøven ca. hver time for at følge udviklingen i reaktionen. Resultatet af undersøgelsen er, at 
den gennemsnitlige længde af polyiodiderne er 3 iodatomer, hvilket svarer til triiodid. Dette 
strider imod tidligere antagelser om, at polyiodidkæderne ville være længere end triiodid.  
 
Abstract 
 
It was recently shown that pyridine and iodine forms N-iodopyridinium cation and polyiodide 
anion in the solvent Low Density Polyethylene (LDPE) (Karlsen & Spanget-Larsen, 2009). The 
formation of ions is unexpected, because LDPE is a non-polar medium. The reaction was 
found to be more efficient in stretched LDPE. In this project we investigate the reaction in 
stretched LDPE, with the purpose of determining the average molar mass of the formed 
polyiodides, and thereby the average length of these. This is done through systematic 
weighing of the LDPE sample during the reaction period. Furthermore, an IR-spectrum is 
recorded approximately every hour, and thereby we are able to follow the progress of the 
reaction. The result of the investigation is that the average lengths of the polyiodides are 3 
iodineatoms, which is equal to triiodide. This result speaks against previous assumptions that 
the polyiodide chains would be longer than triiodide.  
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Indledning 
 
Dette projekt tager udgangspunkt i en videnskabelig artikel skrevet af vores vejleder Jens 
Spanget-Larsen (Karlsen & Spanget-Larsen, 2009). Denne beskriver reaktionen mellem 
pyridin (py) og iod i strakt Low Density Polyethylen, LDPE (almindeligt plastik). Artiklen 
påviser, at der bliver dannet N-iodopyridinium (pyI+) og polyiodid (Ix
–). Dette er interessant, 
da disse produkter kun tidligere er set i polære opløsningsmidler, hvorimod polyethylen er 
upolært. Det er ikke undersøgt i artiklen, i hvor store mængder ionerne bliver dannet. 
Hypotesen fra artiklen er, at der bliver dannet relativt lange kæder af polyiodid. Det er 
denne hypotese om polyiodidkæderne, vi vil arbejde med i projektet og derved prøve at be- 
eller afkræfte.  
 
Vores rapport bygger på en kvantitativ undersøgelse af reaktionen mellem iod og pyridin, 
hvor vi måler tre størrelser. Vi måler prøvens dimensioner, for at fastlægge rumfang, og 
derved kunne udregne forskellige stoffers koncentration. Vi vejer prøven med en times 
mellemrum under reaktionsforløbet. Ud fra dette kan vi beregne de stofmængder, der 
danner grundlag for beregning af polyiodidernes gennemsnitslængde. Derudover optager vi 
det infrarøde spektrum af prøven med en times mellemrum. De infrarøde spektre kan 
bruges til at følge reaktionsforløbet, og korrigere for grove antagelser i beregningsmodellen. 
 
I starten af rapporten vil vi gennemgå udførelsen af vores forsøg, hvorefter der være nogle 
uddybende afsnit, der skal give læseren baggrundsviden om emnet, bl.a. om reaktanterne og 
polyiodider. Til sidst følger resultatbehandling, samt diskussion og konklusion.  
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py 
Hypotese 
 
I forsøget undersøger vi som tidligere nævnt reaktionen mellem pyridin og iod i LDPE. Da 
LDPE er et upolært opløsningsmiddel kunne man forvente et velkendt reaktionsforløb 
(Tassaing & Besnard, 1997). Det har imidlertid vist sig, at det ikke er den forventede 
reaktion, der forløber (Karlsen & Spanget-Larsen, 2009). Vi vil her gennemgå reaktionens 
forløb, hvilket fører frem til en uddybet hypotese.  
 
Et lille stykke strakt LDPE kommes i en lukket beholder med pyridin. Når LDPE er blevet 
mættet med pyridin, kommes det i en lukket beholder med iod. Ioden vil så dampe ind i 
prøven, og i første omgang vil der blive dannet et kompleks mellem pyridin og I2 (py·I2) (se 
ligning 1). Dette sker ved hjælp af halogenbindinger, der ses som den stiplede linje (jf. afsnit 
om halogen bindinger). 
 
 
  
 
 
Når pyridin-iod-komplekset er dannet, vil det reagere med yderligere I2 og danne N-
iodopyridinium og triiodid (I3
–) (se ligning 2). Det er vigtigt at pointere, at der er tale om 
ligevægte, og der er således stadig både pyridin, I2 og pyridin-iod-kompleks i prøven. 
 
 
 
 
 
 
 
 
Ligning 1 
Ligning 2 
py·I2 
py·I2 pyI
+ 
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Det er nu hypotesen, at den dannede triiodid vil reagere med yderligere diiod og danne 
pentaiodid (I5
–) (se ligning 3). Pentaiodid kan så reagere med yderligere diiod og danne 
heptaiodid (I7
–) osv. Det er uvist, hvor lange kæder af polyiodid der bliver dannet, og det er 
endda muligt, at de ikke bliver længere end triiodid. Det er dette spørgsmål, vi vil undersøge 
i projektet. 
 
 
 
 
Når reaktionen har løbet til ende, og der har indstillet sig en ligevægt, foretager vi anden del 
af forsøget. I anden del af forsøget ligger prøven i en åben beholder, og molekylerne kan 
således dampe ud. Af de stoffer vi har i prøven, er pyridin og diiod de mest flygtige, og de vil 
derfor dampe relativt hurtigt ud. Pyridin-iod-komplekset vil blive omdannet til diiod og 
pyridin, der derefter kan dampe ud. I teorien vil kun polyiodider og N-iodopyridinium blive 
tilbage. 
 
På baggrund af vores hypotese kan vi opstille følgende problemformulering for projektet: 
 
 
Problemformulering 
 
Kan man ved hjælp af systematiske vejninger af prøven under reaktionsforløbet bestemme 
den gennemsnitlige molmasse af polyiodid, og dermed den gennemsnitlige længde af 
polyiodid kæderne, der fremkommer som resultat af reaktionen mellem pyridin og iod i 
LDPE? 
 
  
Ligning 3 
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Semesterbinding og motivation 
 
Reaktionen mellem pyridin og iod er velkendt og velbeskrevet. Det nye er, at der bliver 
dannet ioner i et upolært opløsningsmiddel (Tassaing & Besnard, 1997) (Karlsen & Spanget-
Larsen, 2009). En af disse ioner er polyiodid anion. Det ses ud fra et FAR-IR spektrum (bilag 
1), at der muligvis bliver dannet polyiodider med forskellige længder. Der er ingen, der har 
undersøgt den gennemsnitlige længde af polyiodiderne, og det er denne vi vil forsøge at 
finde ud af. 
Reaktionen har indtil videre ingen kommerciel interesse, og er som sådan kun en indre 
naturvidenskabelig problemstilling.  
 
 
Målgruppe 
 
Målgruppen for dette projekt er personer, der som minimum har en kemisk viden, der svarer 
til kemi på A-niveau, samt har en interesse for kemi. 
 
Metode 
 
Til at analysere prøven bruger vi infrarød spektroskopi (IR). Dette gør vi, da IR kan bruges til 
at identificere de stoffer, der findes i prøven. Derudover er prøven helt sort efter at have 
ligget i iod, og der kræves derfor en stråling, som kan gå igennem den sorte farve, hvilket 
infrarød stråling er i stand til.  
IR-spektroskopi giver skarpe absorptionsbånd, og man kan derved let følge udviklingen af 
pyridin, pyridin-iod-komplekset og N-iodopyridinium under reaktionsforløbet (diiod 
absorberer ikke IR stråling og polyiodid kun i det fjerne IR område, som ikke anvendes i dette 
eksperiment).  
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Som før skrevet vejes prøven ca. hver time under forsøget, hvilket kan bruges til at 
bestemme hvor store stofmængder, der er i prøven. Vejning er valgt fordi det er en hurtig, 
simpel og præcis målemetode, der giver direkte information om udviklingen i prøvens masse 
under reaktionen.  
Andre brugbare, men fravalgte metoder, så som Raman-spektroskopi, er diskuteret i 
perspektiveringen.  
 
 
Forsøgsbeskrivelse 
 
I dette afsnit vil forsøget blive gennemgået og forklaret rent praktisk. Der vil både blive 
forklaret hvilke materialer der er blevet anvendt under processen og deres formål.  
Forsøget består af to dele. Første del er, hvor selve 
reaktionen mellem pyridin og iod sker i Low Density 
Polyethylen (LDPE), og i anden del ligger prøven til 
afdampning, således at de flygtige komponenter kan 
dampe ud.  
Forsøget indledes ved, at en plastikprøve af LDPE (Kautex 
303, VWR - Bie & Berntsen) forberedes. Dette gøres ved at 
der klippes et passende stykke af LDPE uden luftbobler, ridser eller andre skader, som sættes 
i en dobbeltskruetvinge og strækkes ca. 400 % (se figur 1). Når prøven er strakt, klippes to 
rektangulære stykker af, hvoraf den ene bruges til forsøget og den anden som reference. 
Prøvernes vægt måles med en nøjagtighed på 10–4 gram 
(Vægt: Mettler AE200), og deres volumen bestemmes 
med et mikrometer (se figur 2). Volumen bestemmes for 
senere at kunne regne koncentrationen af stofferne i 
prøven.  
Figur 2. Her ses det, hvordan LDPE 
bliver strakt i en dobbeltskruetvinge. 
Figur 1. Her måles højden på LDPE 
med et mikrometer.  
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Der optages et IR-spektrum (Perkin-Elmer FT-IR spectrum 2000 spektrofotometer) på begge 
prøver. Referencespektret af LDPE bruges under hele forsøget, 
da man trækker referencens spektrum fra prøvens spektrum, for ikke at have polyethylens 
absorptionsbånd med i det endelige spektrum (jf. afsnit om IR-spektroskopi). Efter 
optagelsen lægges prøven i en lukket glaskolbe med pyridin (Aldrich 99+ %) i 24 timer, for at 
pyridin kan trække ind i vores medie.      
 
Første del: Reaktion mellem pyridin og iod 
Prøven har nu ligget vædet i pyridin i 24 timer, og er nu 
blevet mættet med pyridin. Inden prøven vejes, renses 
den med ethanol (Merck Uvasol). Der optages derefter   
et IR-spektrum, hvor referencens spektrum som sagt 
trækkes fra. Prøven vejes igen for at kontrollere, om den 
har tabt vægt efter, IR-spekteret er blevet optaget.  
Prøven anbringes nu i en lufttæt glaskolbe med 
iodkrystaller (crystalline 99+ % Alfa Aesar, Tyskland) (se 
figur 3). Efter at prøven har ligget i iod i en time, tages 
den op, og igen bliver den renset med ethanol inden 
vejning og puttes ind i en fotoramme (se figur 4). 
Herefter optages et IR-spektrum, og prøven vejes igen 
inden den lægges tilbage i glaskolben. Dette gøres med 
et interval på en time, indtil der indstiller sig en ligevægt, 
hvor vores prøve ikke optager mere iod.   
 
 
 
Figur 4. Prøven i en fotoramme inden IR 
optages. Prøven er sort da den har 
ligget i iod. 
Figur 3. Prøven liggende i 
iodkrystaller. LDPE ændrer farve til 
sort, da iod trænger ind i vores medie. 
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Anden del: Fordampning af flygtige komponenter efter reaktionen 
Når ligevægten har indstillet sig, begynder afdampningsforsøget. Her lægges prøven i en tom 
kolbe uden låg. På den måde kan de flygtige komponenter i prøven dampe ud. Hver time 
vejes prøven, hvorefter der optages et IR-spektrum. Inden prøven kommes tilbage i kolben 
vejes den igen. Dette gøres over to dage. 
 
Baggrundsafsnit 
 
 
Low Density Polyethylene (LDPE) 
 
Polyethylen bruges som opløsningsmiddel i forsøget. I dette afsnit vil polyethylens dannelse 
samt struktur og fysiske egenskaber blive beskrevet. Afsnittet vil også gennemgå forskellen 
mellem ustrakt og strakt LDPE. 
 
Ethen 
Ethen molekylet C2H4 indeholder grundstofferne carbon og hydrogen og består af to CH2 
grupper bundet sammen af en dobbeltbinding. Dette gør at molekylet ser således ud: 
                        
Figur 5. Her ses molekylestrukturen for ethen. 
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Polyethylen 
Via polymerisation danner man polyethylen. Polyethylen består af kæder af ethen, med den 
kemiske formel CnH2n, hvor n repræsenterer antal atomer og derved kædernes længde (se 
figur 6). 
 
Figur 6. Strukturen for polyethylen. 
Polyethylen deles op i grupper ud fra dens densitet og molare masse, f. eks Low- og High 
Density Polyethylen (LDPE, HDPE). I vores forsøg er mediet LDPE (Low Density Polyethylen) 
brugt, og dette har en densitet på 0,978 g/cm3 (Kemibrug). Polyethylenen består af kæder, 
der ligger både amorft og krystallinsk, hvilket gør at LDPE er yderst fleksibelt, men knapt så 
kraftigt. LDPE bliver brugt i plastik beholdere, poser og plastikfilm. 
 
 
Krystallinske hulrum 
LDPE består af lange 
polyethylenkæder, som har flere 
forgreninger (se figur 7). 
Kædernes længde ligger mellem 
1000 og 10.000 carbonatomer 
(Spanget-Larsen, 2010), med op 
til 10-20 forgreninger på hver 
kæde. Disse forgreninger mindsker Figur 7. Denne figur viser ustrakt 
polyethylen. (Treloar, 1970) 
Figur 8. Denne figur viser strakt 
polyethylen. Her ses, at kæderne ligger 
langt mere ordnet end i ustrakt 
polyethylen. (Treloar, 1970) 
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de krystallinske områder. I LDPE findes også amorfe områder, i hvilke der er hulrum. Det er i 
disse hulrum, der er plads til, at reaktioner kan forgå. 
Alle disse amorfe områder giver LDPE sin fleksibilitet og lave densitet, hvorimod HDPE har 
meget mindre amorfe områder, hvilket giver høj stabilitet og densitet.  
Når LDPE’en bliver strakt, orienterer polyethylenen sig, og de amorfe områder mindskes, da 
de krystallinske områder vokser (se figur 8). Det betyder, at densiteten stiger, og de 
krystallinske områder ligger mere pakket. Dette er en fordel i forsøget, da reaktionen 
forløber langsommere, og de produkter der dannes, ikke damper så hurtigt ud. I ustrakt 
LDPE går stofferne hurtigere ind, men også hurtigere ud.  
 
 
Pyridin 
 
Da pyridin er en af vores reaktanter, vil der i dette afsnit blive gennemgået pyridins struktur, 
fysiske egenskaber og halveringstid. Det er vigtigt for læseren, at have en viden om pyridin, 
da det spiller en stor rolle i reaktionen. 
Pyridin er det simpleste eksempel på en organisk aromatisk heterocyklisk forbindelse, og har 
strukturformlen C5H5N (Fox & Whitesell, 2004). Den er også stamforbindelse til en 
gruppering inden for alkaloiderne, og der udover findes der mange derivater af pyridin. 
Mange af disse derivater er yderst sundhedsskadelige, f. eks nikotin (Klingsberg, 1960). 
Pyridin er ligeledes meget brandfarligt, og de sundhedsskadelige effekter sker ved indånding, 
hudkontakt og indtagelse. Pyridin har et smeltepunkt på –42 °C og et kogepunkt på 115 °C. 
Til sammenligning har vand et smeltepunkt på 0 °C og et kogepunkt på 100 °C. 
Pyridins struktur minder meget om benzen. Forskellen på de to er en CH gruppe der er 
substitueret med det nitrogenatom (se figur 9). 
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Figur 9. Strukturformlen for henholdsvis benzen og pyridin. Som det ses er den ene CH-gruppe i benzen substitueret med 
et nitrogenatom i pyridin. 
 
Benzen og pyridin har næsten samme form, vægt og størrelse, men de kemiske egenskaber 
er ikke ens. Pyridin har en større polaritet pga. det mere elektronegative nitrogenatom i 
ringen (se figur 10). Pyridin har derudover et ensomt elektronpar, hvilket kan lave bindinger 
med andre stoffer og funktionelle grupper. Det kan både være halogen- og 
hydrogenbindinger, hvor der dannes komplekser, men også kovalente bindinger, hvor der 
f.eks. dannes salte. Pyridin er en Lewis base, hvilket er et stof, der kan afgive sit elektronpar 
(Chang, 2008).  
 
Figur 10. Denne figur viser pyridin og den tilhørende elektronegativitet til atomerne. Ud fra figuren kan man se, at 
pyridin har et dipolmoment (jf. afsnit om infrarød spektroskopi) 
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Når pyridin afdamper i strakt polyethylen, har det en halveringstid på ca. 12 timer (se bilag 
5). Afdampningen kan beskrives ved en anden ordens eksponentiel funktion (se bilag 5), 
hvor afdampningen er højere i starten, da mere pyridin damper ud her.  
 
 
Iod og polyiodid 
 
Dette afsnit vil beskrive iod, halogenbindinger samt polyiodider. Alt dette er vigtigt i vores 
rapport, da iod er en af vores reaktanter, men også fordi vi som produkt bl.a. får polyiodider. 
Det er derfor vigtigt at kunne forstå, hvordan iod danner bindinger, både med andre 
molekyler og med sig selv. 
 
 
Iod 
Iod, der er grundstof nummer 53, er det tungeste af de naturligt forekommende 
grundstoffer i syvende hovedgruppe. Stofferne i denne gruppe kaldes halogener, og de har 
en masse kemiske egenskaber tilfælles, da de alle har syv elektroner i deres yderste skal.   
Selvom iod er den mindst reaktive af de naturlige forekommende halogener, findes der ikke 
frit iod i naturen. Når iod ikke er bundet til andre stoffer, vil det danne diiod (I2). Iod opnår 
ædelgasstruktur ved at danne kovalent binding til et andet molekyle eller ved dannelse af I– 
ioner. Iod er altså en Lewis syre, da det kan modtage en elektron fra en elektron donor 
(Lewis base). 
Ved normalt tryk er iod et fast blåsort stof, med et smeltepunkt på 113,7 °C og kogepunkt på 
184,3 °C. Når iod er i gasfasen, har det en kraftig violet farve. Denne farve vil blive set, hvis 
man opbevarer iodkrystaller i en lukket beholder, da iod har et forholdsvist højt damptryk, 
og der er tydelig sublimation ved stuetemperatur. 
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Halogen bindinger 
Udover kovalente- og ionbindinger indgår iod også i andre intermolekylære bindinger. Da 
iod, i kraft af de syv elektroner i yderste skal, mangler en elektron for at 
opfylde oktetreglen, kan iod opføre sig elektrofilt, altså elektronsøgende 
(Metrangelo & Resnati, 2008). Selv når iod er kovalent bundet til et andet 
atom, vil det have lidt af denne elektronsøgende karakter. Er diiod (I2) for 
eksempel i en opløsning med en Lewis base som pyridin, vil det ene 
iodatom blive tiltrukket af det elektronpar, der sidder på N-atomet i pyridin. Der vil så blive 
dannet et kompleks mellem diiod og pyridin (se figur 11). Den type tiltrækning der påvirker 
iod i sådanne forbindelser kaldes halogenbinding. 
En halogenbinding er, i stil med en hydrogenbinding, der er velkendt bl.a. fra H2O, en meget 
svag binding, der holder et halogenatom og en elektrondonor sammen. Der er ikke tale om 
en binding på linje med kovalente eller ionbindinger, dertil er tiltrækningerne for svage, men 
en halogenbinding er målbar, og den påvirker mange forbindelsers egenskaber (Metrangolo 
& Resnati, 2005) (Metrangelo & Resnati, 2008). Man dokumenterer en halogenbinding ved 
at måle bindingslængderne mellem de involverede atomer. Er der ingen intermolekylære 
bindinger, vil afstanden være bestemt af de to atomers van der Waals radier. Et stofs van 
der Waals radius er et udtryk for atomets volumen, hvis man tilskriver det en endelig 
størrelse. Er bindingslængden mindre end summen af disse radier, er der en intermolekylær 
binding mellem stofferne, der trækker dem tættere (Fox & Whitesell, 2004). 
En halogenbinding har, som før antydet, mange karaktertræk tilfælles med en 
hydrogenbinding. Halogenerne er dog meget større end hydrogen, og de er derfor nemmere 
at polarisere, da elektronerne ikke sidder så tæt på kernen (Metrangelo & Resnati, 2008). 
Derudover kan halogenbindinger variere meget i styrke, hvor en halogenbinding ligger 
mellem 10-200 kJ/mol (Metrangelo & Resnati, 2008). En typisk hydrogenbinding i et 
hydrogenbundet kompleks ligger omkring 20-25 kJ/mol (Metragolo & Resnati, 2001), og der 
er derfor halogenbindinger, der er relativt stærkere end hydrogenbindinger. 
 
 
 
Figur 11: Kompleks 
mellem diiod og pyridin. 
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Polyiodider 
Iod indgår i en ligevægt med sig selv, hvor iodid og diiod er i ligevægt med triiodid: 
I–   +    I2      I3
– . 
Triiodid anionen er den mest simple og hyppigst forekommende af polyiodiderne, altså 
molekyler med flere end et iodatom. Der eksisterer et stort antal kendte polyiodid-anioner 
gående fra I2
– til I29
3– (Svenson & Kloo, 2002). Det menes at alle polyiodidernes 
grundbyggesten er I– og I3
–, men de forskellige polyiodiders udformning og geometri kan 
variere meget. Triiodid anionen er lineær, og i opløsning også symmetrisk. I fast form 
afhænger symmetrien af den tilhørende kation (Massey, 1990). Generelt kan det siges om 
alle polyiodiderne, at deres stabilitet og geometri afhænger meget af de kationer der 
eksisterer sammen med dem. Store symmetriske kationer kan bruges hvis man vil skabe 
store stabile polyiodider (Svenson & Kloo, 2002). 
Det har vist sig, at polyiodiderne kan lave lange kæder og danne en masse forskellige 
strukturer, alt afhængig af forholdene. Jo længere kæder af polyiodid, jo mere kompleks 
geometri. F.eks. kan pentaiodid, I5
–, indgå i mange forskellige strukturer med andre 
polyiodider (se figur 12). Polyiodider kan designes til at have næsten alle tænkelige rumlige 
strukturer lige fra de mere simple i figur 12, til meget avancerede dobbelthelix-strukturer 
(Horn, Blake, Champness, Lippolis, & Schöder) 
Figur 12: Forskellige almindelige strukturer som pentaiodider danner med hinanden. Bemærk at alle strukturerne kan deles op 
i stykker med fem iodatomer i hver (Figur (Svenson & Kloo, 2002)). 
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Iondannelse i opløsningsmidler 
 
I dette afsnit vil vi kort gennemgå, hvordan ioner bliver dannet i opløsningsmidler. Vi vil også 
gennemgå, hvorfor man ikke ser iondannelse i upolære opløsningsmidler under normale 
omstændigheder. Afsnittet skal give en baggrund for at forstå, hvad der er nyt ved den 
undersøgte reaktion, og hvorfor vi ville forvente et anderledes reaktionsforløb. 
 
 I vores projekt bruger vi polyethylen som medie for reaktionen mellem pyridin og iod. 
Polyethylen er kemisk set et ret simpelt stof, der udelukkende består af lange kæder af 
carbonhydrider. Carbon-hydrogen-bindingerne i disse kæder regnes for at være upolære, og 
polyethylen må derfor betegnes som et upolært stof. Dette har stor betydning for, hvilke 
reaktioner der sker i polyethylenen, når man bruger det som opløsningsmiddel. 
Opløsningsmidler kan overordnet inddeles i to kategorier; polære og upolære (Reichardt, 
2003). Man kan få et groft mål for, hvor polært et opløsningsmiddel er, ved at kigge på 
opløsningsmiddelets relative permittivitet (ε). Uden at gå yderligere i dybden med den 
relative permittivitet, kan det kort siges, at den beskriver opløsningsmidlets evne til at 
reducere styrken af opløste stoffers elektriske felter (Lowry & Richardson, 1987). Jo større 
relativ permittivitet et opløsningsmiddel har, jo mere polært er det. Stoffer som vand og 
myresyre har høje relative permittiviteter på henholdsvis 78,5 og 58,5, mens benzen og 
andre carbonhydrider har meget lave relative permittiviteter på under 5 (Reichardt, 2003). 
 
Der er to forskellige processer, man bør kende til, når man taler om iondannelse i 
opløsningsmidler. Disse er ionisation og dissociation. Ionisation beskriver den proces, hvor 
der bliver dannet ionpar gennem heterolyse af en kovalent binding. Dissociation er den 
proces, hvor der bliver dannet frie ioner fra ionpar. Sammenhængen mellem ionisation og 
dissociation ses af ligevægtsligningerne:  
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(A–B)        (A+ + B–)        (A+) + (B–) 
              Ionisering                     dissociation   
 
 
Hvis et stof skal ioniseres, skal stoffets kovalente binding laves om til en ionbinding. Dette 
kræver, at man bryder den kovalente binding heterolytisk. Denne proces kræver energi, og 
jo stærkere en kovalent binding, jo mere energi skal der til at ionisere stoffet. 
Den mængde energi, der skal til for at ionisere et stof, kan sænkes ved at bruge et 
ioniserende opløsningsmiddel. Et opløsningsmiddels evne til at virke ioniserende afhænger 
bl.a. af dets evne til at fungere som elektronpar-donor/acceptor (Reichardt, 2003). Ved at 
have gode elektronpar-donor/acceptor egenskaber kan opløsningsmidlet stabilisere de 
dannede ioner og sænke energibarrieren for ioniseringen. 
Derudover har opløsningsmidlets dielektriske konstant også betydning for ioniseringsevnen 
(Reichardt, 2003). Som det er beskrevet ovenfor, betyder en høj relativ permittivitet, at 
meget stof dissocierer og bliver til frie ioner. Dette betyder, at alle ligevægtene bliver 
forskudt mod højre (se ligning 1), og der vil derfor blive dannet flere ionpar fra det 
oprindelige, kovalent bundet stof. 
 
For at et ionpar skal dissociere og blive til frie ioner, skal den stærke elektriske tiltrækning 
mellem anion og kation overvindes. Det kan vises, at den elektriske tiltrækningskraft mellem 
anion og kation er omvendt proportional med den relative permittivitet for opløsningsmidlet 
(Reichardt, 2003). Derfor vil et opløsningsmiddel med en tilstrækkelig høj relativ 
permittivitet (tilstrækkelig polært opløsningsmiddel) være i stand til at reducere den 
elektriske tiltrækningskraft mellem anion og kation så meget, at ionparret dissocierer og 
bliver til frie ioner (Reichardt, 2003). I opløsningsmidler med en relativ permittivitet på over 
40, vil der udelukkende eksistere frie ioner og ingen ionpar. I opløsningsmidler med en 
relativ permittivitet på under 15, vil der stort set kun eksistere ionpar. Opløsningsmidler med 
en relativ permittivitet på 15-40 vil indeholde både frie ioner og ionpar (Reichardt, 2003). Et 
almindeligt kendt eksempel på dissociation er NaCl i vand. NaCl, der består af ionparret 
(Na+CL—), dissocierer og bliver til frie Na+-ioner og Cl—-ioner, når det kommer i vand. 
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Som en opsamling på afsnittet er det værd at bemærke, hvilke kriterier, der giver et 
opløsningsmiddel gode ioniserings- og dissociationsevner. Vores opløsningsmiddel, LDPE, 
har en meget lav relativ permittivitet  (2,2-2,4 (http://clippercontrols.com/pages/dielectric-
values)) og har ingen videre elektronpar-donor/acceptor egenskaber. Vi burde altså ikke se 
dannelse af ioner i LDPE, og det må derfor skyldes en eller flere ukendte faktorer, at vi ser 
dannelsen af N-iodopyridinium og polyiodid i LDPE. 
 
 
Infrarød spektroskopi 
 
 
Et afsnit om infrarød spektroskopi (IR) er relevant i vores rapport, da det er metoden, 
hvormed vi følger de dannede forbindelser i vores forsøg. Det er vigtigt, at kunne forstå, 
hvordan IR virker. Der vil derfor blive gennemgået, hvordan molekylers vibrationer og 
dipolmoment påvirker absorbansen. 
Overordnet set kan IR, bruges til at karakterisere forskellige funktionelle grupper, hvilket 
gøres på baggrund af disses evne til at absorbere infrarød stråling. Dette afhænger både af 
de involverede atomers vibrationer og molekylets dipolmoment. 
 
Molekylers vibration 
De forskellige molekylers evne til at absorbere infrarødt lys, bestemmes delvist af molekylets 
vibration. Når et molekyle rammes af en energi vil atomerne i et molekyle bevæge sig i 
forhold til hinanden, ligesom hvis de var forbundet af en fjeder, og vibrerer omkring 
bindingerne ved en konstant frekvens. Frekvensen af disse bindingsvibrationer, bliver 
primært bestemt af stivheden af bindingerne, men også af massen på de involverede kerner. 
Vibrationer ligger til grund for den infrarøde spektroskopi og absorption af den infrarøde 
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stråling sker, når svingningerne af strålingen svinger ved samme frekvens som svingningerne 
af molekylets vibrationer (Fox & Whitesell, 2004). 
Det er forskelligt for molekyler, hvor mange forskellige vibrationsbevægelser, de har. Et ikke-
lineært molekyle med n atomer, har 3n–6 vibrationsbevægelser. Lineære molekyler har 
derimod 3n–5 forskellige vibrationsbevægelser. Et molekyles forskellige 
vibrationsbevægelser, har alle hver sit bestemte bølgetal i IR-spektret (Thulstrup). 
Når IR optages, registrerer spektrofotometeret molekylernes absorption, og dermed hvor 
meget den infrarøde stråling svækkes. Det er ud fra dette, at der bliver tegnet et spektrum 
over prøven (Thulstrup). 
Et IR-spektrum er altså en graf med bølgetal i cm–1 på x-aksen og absorbans (A) på y-aksen. 
Herpå er der en række forskellige absorptionsbånd. Da molekyler vibrerer som et 
sammensat legeme, repræsenterer hver af de toppe et molekyles svingninger. Et IR-
spektrum har absorptioner, der ligger mellem 4000 og 400 cm–1 (også kaldet MIDt-IR), hvor 
vi ser (jf. afsnit om måleresultater), at de absorptionsbånd vi ligger vægt på i denne rapport, 
ligger omkring de 650-600 cm–1 (Fox & Whitesell, 2004) (Kealey & Haines, 2002). 
Absorbansen (A), kan defineres, som A = log⁡(
I0
I
). I0 er den infrarøde strålings intensiteten 
før passage af prøven, mens I er intensiteten efter passage. Ud fra dette ses, at absorbansen 
ikke har nogen enhed (Thulstrup). 
Når man aflæser et IR spektrum gøres det delvist på baggrund af kendte bindingers bølgetal, 
men også ved at sammenligne med spektre af kendte forbindelser (Thulstrup). 
Absorbansen (A), kan defineres, som A = log⁡(
I0
I
). I0 er den infrarøde strålings intensiteten 
før passage af prøven, mens I er intensiteten efter passage. Ud fra dette ses, at absorbansen 
ikke har nogen enhed (Thulstrup). 
Absorbansen siger noget om et stofs koncentration. Lambert-Beers lov siger: A = ε × C × d, 
hvor A er absorbansen, ε er den molære absorptionskoefficient, C er stoffets koncentration 
og d er lysvejen. I praksis betyder dette, at der, under samme måleforhold, er 
proportionalitet mellem absorbans og stofkoncentration. Man kan derfor sige noget om et 
stofs koncentration ved at se på stoffets absorbans. 
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Når man aflæser et IR spektrum gøres det delvist på baggrund af kendte bindingers bølgetal, 
men også ved at sammenligne med spektre af kendte forbindelser (Thulstrup). 
 
Dipolmoment 
Et molekyles dipolmoment er ligeledes centralt i forhold til absorptionen. Jo 
stærkere dipolmomentet er, des stærkere er absorptionen også. Et dipolmoment 
vil sige, at der er polaritet i molekylet, hvilket kan forekomme pga. atomers 
forskellige elektronegativiteter. Elektronegativitet vil sige, hvor gode atomerne 
er til at tiltrække elektroner i en kovalent binding. Et godt eksempel herpå er 
bindingen mellem hydrogen og fluor (se figur 13). Hydrogen har en lav 
elektronegativitet, hvorimod fluor er det mest elektronegative atom i det 
periodiske system. Fluor tiltrækker altså i højere grad elektronerne i bindingen end 
hydrogen, og der er derved et skift i elektrondensiteten mod fluor. Dette skift er på figuren 
repræsenteret ved pilen (Chang, 2008). 
Ser man derimod på I2, er der intet dipolmoment, fordi elektronegativiteten er den samme 
for de to iodatomer, og det er derfor I2 ikke ses i IR-spektre.  
Det er dog ikke kun forskelle i elektronegativiteter, der bestemmer, om molekylet har et 
dipolmoment. Hvis molekylet består af tre eller flere atomer, er geometrien ligeledes en 
faktor. For bedre at kunne forstå dette, bruges der et eksempel med carbondioxid, CO2. 
Dette molekyle kan både være lineært og bøjet som vist på figur 14. 
   
Figur 14. CO2-molekyle både lineært og bøjet med skift i elektronegativitet 
Som før forklaret repræsenterer pilene skiftet i elektrondensitet, men retningen af disse pile 
er også vigtig. Hvis opmærksomheden bliver vendt mod det lineære CO2-molekyle, ses at de 
to pile trækker i hver sin retning. Vi ved, at pilene trækker lige meget, da de to 
oxygenmolekyler jo har samme elektronegativitet. Her peger de i præcis hver sin retning, 
Figur 13 viser 
bindingen mellem 
hydrogen og fluor, 
hvor pilen 
repræsenterer 
skiftet i 
elektronegativitet. 
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hvilket resulterer i, at summen af disse to bliver nul, og at molekylet derved ikke har et 
dipolmoment. 
Ser man i stedet på den bøjet udgave af molekylet ses, at de to pile ikke er modsat hinanden 
hvilket betyder, at de vil forstærke hinanden. På den måde er summen er pilene ikke nul, og 
derfor har dette molekyle et dipolmoment (Chang, 2008). 
Den lineære udgave af CO2 kan dog også opnå et oscillerende dipolmoment. Dette sker når 
det bliver udsat for f.eks. infrarød stråling. Herved vibrerer molekylet og på den måde bliver 
f.eks. C=O bindingerne længere og kortere. Derfor udligner skiftet i elektrondensitet ikke 
hinanden mere, hvilket resulterer i et oscillerende dipolmoment. Når svingningerne af denne 
vibration, svinger med samme frekvens som den infrarøde stråling, absorberes denne 
(Kealey & Haines, 2002). 
For molekyler bestående af to forskellige atomer er elektronegativiteten det afgørende for, 
om molekylet har et dipolmoment. For molekyler med 3 eller flere atomer er det udover 
elektronegativiteten også geometrien, der er det afgørende for, om molekylet har et 
dipolmoment. Det er vigtigt for et molekyles evne til at absorbere infrarødt lys, at det har et 
dipolmoment. For jo stærkere dipolmomentet er, des stærkere er absorptionen.  
 
Måleresultater 
 
 
I dette afsnit vil vores måleresultater blive præsenteret og beskrevet. Dette inkluderer 
rumfang af prøven og referencen, IR-spektre samt målte vægte for både første og anden del 
af forsøget. 
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Rumfang 
 
Efter vi havde strakt LDPE-prøven, målte vi rumfanget af både den og referencen. Disse 
bliver brugt i udregningerne senere. 
Prøve 1 er den der bruges i selve forsøget, hvor prøve 2 er referencen.  
Prøve 1’s mål: 
Højde = 0,45 mm 
Bredde = 15,105 mm 
Længde = 40 mm 
Rumfang af prøve 1 = 0,45 mm × 15,105 mm × 40 mm = 271,89 mm3 
Prøve 2’s mål: 
Højde = 0,40 mm 
Bredde = 15,125 mm 
Længde = 40 mm 
Rumfang af prøve 2 = 0,40 mm × 15,125 mm × 40 mm = 242 mm3 
 
 
 
 
 
Graf over vægt og tid 
Der er her lavet en graf over vægt som funktion af tiden. Dette er for at give et billede af, 
hvor meget prøven tager på under første del af forsøget. 
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Tid (timer) Vægt (g) 
1 0,3179 
2 0,3198 
3 0,3215 
4 0,3228 
5 0,3243 
23,5 0,3356 
27 0,3374 
42 0,3418 
51 0,3426 
73 0,3440 
Tabel 1. Tid og vægt for prøven i første del 
af forsøget 
 
På x-aksen ses tid i timer efter at prøven blev lagt i iod første gang, og på y-aksen prøvens 
vægt i gram. Som det kan ses på grafen, tager prøven hurtigt på i starten, hvor diioden 
trækker ind i mediet. Efter 25-30 timer stiger grafen mindre, dvs. at ligevægten mellem 
pyridin og diiod er ved at indstille sig. 
 
 
IR-spektre for første del af forsøget 
 
Herunder ses fem infrarøde spektre. De er optaget i første del af forsøget, hvor LDPE-prøven 
først har ligget i pyridin, og så i iod, hvilket den også ligger i mellem målingerne. Disse fem 
spektre er udvalgt ud af en række, for bedst at kunne demonstrere udviklingen af 
molekylerne i prøven.  
Figur 15. Graf over vægt af prøven som funktion af tid i første del af 
forsøget. Data fra tabel 1.  
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Som det ses på næsten alle spektre er der tre absorptionsbånd, som repræsenterer tre 
forskellige forbindelser i prøven. Absorptionsbåndet helt til højre er pyridin, som endnu ikke 
er bundet til noget. Båndet i midten viser pyridin-iod-komplekset, og båndet til venstre viser 
N-iodopyridinium. Som timerne går ses det, at der kommer mindre og mindre pyridin, da 
dette bliver omdannet til henholdsvist pyridin-iod-kompleks og N-iodopyridinium.  
Pyridin-iod-komplekset bliver først større, da det dannes, og derefter en smule mindre, da 
det omdannes til N-iodopyridinium.  
Absorptionsbåndet ude til venstre repræsenterer som sagt N-iodopyridinium. Absorbansen 
af N-iodopyridinium starter forholdsvist lavt, men som det ses på figur 16-20 stiger den i takt 
med, at pyridin toppen falder.  
 
Figur 17. IR-spektrum af prøven efter 4 timer i 
første del af forsøget 
 
 
Figur 16. IR-spektrum af prøven efter en 
time i første del af forsøget. 
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Den sidste måling der er taget, er 73 timer efter prøven blev lagt i iod. Denne viser, at pyridin 
toppen er fuldstændig forsvundet, mens der kun er en lille smule pyridin-iod-kompleks 
tilbage. Absorptionsbåndet for N-iodopyridinium er tydeligt vokset, og dominerer i 
slutningen af forsøget. 
  
Figur 18. IR-spektrum af prøven efter 23 timer 
og 30 min i første del af forsøget. 
Figur 19. IR-spektrum af prøven efter 47 
timer i første del af forsøget. 
Figur 20. IR-spektrum af prøven efter 73 
timer i første del af forsøget. 
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IR og vægt måleresultater for anden del af forsøget 
 
Her vises måleresultater for anden del af forsøget, hvilket er den del af forsøget, hvor prøven 
ligger til afdampning.  
 
Graf over vægt og tid 
Her vises grafen for vægt og tid i anden del af forsøget. 
Tid (timer) Vægt (g) 
0 0,3487 
1 0,3478 
2 0,3471 
3 0,3462 
4 0,3458 
5 0,345 
27 0,3357 
28 0,3354 
 
 
 
Som det ses på grafen taber prøven vægt under anden del af forsøget. Dette skyldes, at 
pyridin og det resterende iod, der findes som I2, damper ud. 
 
 
Grafer over udviklingen af prøven under anden del 
I anden del af forsøget kan pyridin og I2, som nævnt, dampe ud. Reaktionen kan også gå 
tilbage, dvs. at N-iodopyridinium kan blive til komplekset, hvilket igen kan blive pyridin og 
Figur 21. Graf over vægt som funktion af 
tiden for prøven i anden del af forsøget. 
Data fra tabel 2. 
Tabel 2. Tid og vægt for prøven 
ianden del af forsøget. 
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diiod, hvilket så kan dampe ud. Det er muligt for reaktionen at gå tilbage, da der er tale om 
ligevægte. 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
Figur 22-24 viser udviklingen af prøven under anden del af forsøget. Her ses at N-
iodopyridinium toppen bliver mindre. Dette betyder, at reaktionen går tilbage, da N-
iodopyridinium ikke kan dampe ud. Bemærk, at der ikke er nogen pyridin top, samt at 
pyridin-iod-kompleks toppen er meget lille. Tabelværdier for målte absorbanser for både 
første og anden del af forsøget, kan ses i bilag 2 og 3. 
Figur 22. IR-spektrum af prøven efter 1 
times afdampning i anden del af forsøget. 
 
Figur 23 IR-spektrum af prøven efter 5 
timers afdampning i anden del af 
forsøget. 
 
Figur 24. IR-spektrum af prøven efter 28 timers 
afdampning i anden del af forsøget. 
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Model for udregninger 
 
I dette afsnit vil vi opstille en model for, hvordan vi vil bruge vores måleresultater til at 
udregne det gennemsnitlige antal iodatomer per polyiodid. Dette tal findes ved at dividere 
antallet af iodatomer i polyiodid med antallet af polyiodidmolekyler:  
n iod  i  polyiodid
npolyiodid
. I første 
omgang vil vi foretage nogle grove antagelser som vil lede til nogle mere eller mindre 
nøjagtige resultater. Disse resultater vil vi så forfine ved at analysere vores forsøgsresultater 
i detaljen og foretage korrektioner af de første grove antagelser. 
 
I første omgang vil vi antage, at alt det pyridin, der er i prøven bliver til N-iodopyridinium. 
Dette kan vi med nogen rimelighed gøre, da vores infrarøde spektrum (se figur 20) viser, at 
der næsten ikke er noget frit pyridin eller pyridin-iod-kompleks tilbage i prøven efter nogle 
dage. Ved at antage dette, kan vi beregne, hvor mange molekyler af polyiodid (npolyiodid), der 
er dannet, da vi ved, at der skal være lige mange positive N-iodopyridinium-ioner og 
negative polyiodid-ioner.  
 
Vi antager nu, at alt iod i prøven forefindes som polyiodid, på nær det der er findes i N-
iodopyridinium. Mængden af iod i N-iodopyridinium (niod i N-iodopyridinium) kan beregnes, da vi 
ved, at iod og pyridin indgår i forholdet 1:1 i N-iodopyridinium. Ved at trække mængden af 
iod i N-iodopyridinium (niod i N-iodopyridinium) fra den totale mængde iod i prøven (ntotal iod), ved vi 
nu, hvor meget iod der findes som polyiodid (niod i polyiodid). Dette er stadig forudsat, at vi 
antager, at intet iod findes som I2 eller pyridin-iod-kompleks. Ved at lave denne usikre 
antagelse om iod, kan vi udregne det maksimale gennemsnitlige antal iodatomer per 
polyiodid. 
 
For at finde det gennemsnitlige antal iodatomer per polyiodid, dividerer vi antallet af 
iodatomer i polyiodid (niod i polyiodid) med antallet af polyiodidmolekyler (npolyiodid). Dette vil 
altså fortælle os, hvor lange polyiodidkæderne i gennemsnit er. 
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I anden del af vores forsøg, lægger vi prøven til fri afdampning. Her er det de flygtigste 
komponenter, der damper ud hurtigst. Det drejer sig om frit pyridin og diiod. Pyridin-iod-
komplekset vil blive omdannet til frit pyridin og diiod, efterhånden som disse damper ud.  
 
Det ses af ligevægtsligningen for py + I2  py·I2, 𝐾 =
[py ∙I2]
[Py ][I2]
, at når nævneren aftager, skal 
tælleren også aftage for at brøken stadig skal give ligevægtskonstanten K. 
Reaktionen (py + I2  py·I2) vil derfor forløbe mod venstre, altså mod dannelsen af frit 
pyridin og iod. 
 
Vi antager, at N-iodopyridinium og polyiodid damper så langsomt ud, at der, i det tidsrum vi 
arbejder med, kun forsvinder en ubetydelig mængde. Ved at sammenholde massen af 
prøven før og efter afdampning, kan vi nu lave nogle bedre antagelser om, hvor meget iod, 
der faktisk eksisterede som diiod, og hvor meget der eksisterede som polyiodider. 
Det ses af IR-spektrene, at der næsten ikke er mere frit pyridin eller pyridin-iod-kompleks i 
prøven inden afdampning. Derfor må alt den forsvundne masse tilskrives diiod, der er 
dampet ud. Nu er det muligt at udregne den reelle mængde iod, der fandtes som polyiodid. 
Iod der fandtes som polyiodid er den totale mængde iod (ntotal iod) minus iod i N-
iodopyridinium (niod i N-iodopyridinium) minus I2. Dette tal dividerer vi igen med antallet af 
polyiodidmolekyler (npolyiodid) for at finde den gennemsnitlige længde af polyiodidkæderne. 
For at få et endnu mere nuanceret billede af forsøget, vil vi korrigere for pyridin, der er 
dampet af mens vi har optaget IR-spektre og foretage andre små justeringer, som vil fremgå 
under resultatbehandlingen. 
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Resultatbehandling 
 
Her vil vi behandle vores data og nå frem til nogle foreløbige resultater, som vil blive 
diskuteret senere. Overvejelserne bag antagelserne kan læses i modellen. 
 
Vi starter med at regne den totale mængde iod i LDPE’en ud. Dette gøres ved at tage vægten 
af prøven med LDPE, pyridin og iod efter 73 timer, og trække vægten af prøven efter den er 
mættet med pyridin fra. 
Total mængde iod = Vægt efter 73 timer – Vægt af prøven med pyridin = 0,3440 g – 0,3151 g 
= 0,0289 g iod 
 
Den totale mængde pyridin finder vi ved at trække vægten af LDPE fra vægten af LDPE med 
pyridin. 
Total mængde pyridin = Vægt af LDPE med pyridin – LDPE vægt = 0,3151 g – 0,3098 g = 
0,0053 g pyridin 
 
Da vi nu kender masserne på iod og pyridin, vil vi nu beregne antal mol ud. Dette vil vi gøre 
ved hjælp af formlen: 
 n =
m
M
 , hvor n er antal mol, m er masse og M er molære masse. M kan slås op i det 
periodiske system og m er en kendt størrelse, som vi har beregnet oven for.  
Mol iod:  
0,0289 g
126,90447 g/mol
=  0,000228 mol 
Mol pyridin:  
0,0053  g
79,102 g/mol  
=  0,000067 mol 
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I vores første antagelse siger vi, at alt pyridinen bliver til N-iodopyridinium. 
nN-iodopyridinium  = npyridin = 0,000067 mol 
 
Vi ved, at der er lige så mange molekyler af polyiodid, som der er af N-iodopyridinium, da 
der skal være ladningsækvivalens – dvs. lige mange negative og positive ladninger i prøven. 
npolyiodid = nN-iodopyridinium = 0,000067 mol 
 
Vi vil nu finde den totale mængde iod, som vi antager findes som polyiodider. Der binder sig 
et iodatom til hver N-iodopyridinium der dannes, derfor skal vi have trukket disse iodatomer 
fra den totale mængde iodatomer. 
niod i N-iodopyridinium = nN-iodopyridinium = 0,000067 mol 
Den totale mængde iod vi antager findes i polyiodider, er den totale mængde iod minus iod i 
N-iodopyridinium. 
niod i polyiodid = ntotal iod – niod i N-iodopyridinium   
0,000228mol – 0,000067mol = 0,000161 mol 
 
Det gennemsnitlige antal iodatomer per polyiodid kan nu findes. Det gøres ved at dividere 
antallet af iodatomer i polyiodid med antallet af polyiodidmolekyler. 
n iod  i  polyiodid
npolyiodid
   =     
0.000161  mol
0.000067  mol
= 𝟐,𝟒 
Altså består polyiodidkæderne i gennemsnit af 2,4 iodatomer. 
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Forbedringer af de første antagelser 
 
 
Korrektion for afdampning af pyridin undervejs i forsøget 
Da pyridin er et flygtigt materiale, der nemt damper ud af vores prøve, vil vi nu korrigere for 
det pyridin, der er dampet ud, mens vi har optaget IR-spektre. Vi har haft prøven ude af 
beholderen 11 gange undervejs, og vi regner med, at det var ca. 10 minutter hver gang. 
11 × 10 = 110 min ≈ 2 timer  
Pyridins afdampning sker som en andengrads eksponentiel funktion (se bilag 5). Derudfra 
kan vi bestemme, at der efter to timer er afdampet ca. 26-27 % (se bilag 5) af den 
oprindelige mængde pyridin. Med dette resultat i tankerne, vil vi nu regne vores data 
igennem igen. 
Ny mængde pyridin: npyridin = 0,000067 mol × (1 − 0,26) = 0,00005 mol 
Ny mængde N-iodopyridinium: nN-iodopyridinium = npyridin = 0,00005 mol 
Ny mængde polyiodid: npolyiodid = nN-iodopyridinium = 0,00005 mol 
Mængde af iod, der er bundet i N-iodopyridinium: niod i N-iodopyridinium = nN-iodopyridinium = 0,00005 
mol 
Ny mængde iod, der findes i polyiodid: niod i polyiodid = ntotal iod – niod i N-iodopyridinium = 0,000228 
mol – 0,00005 mol = 0,000178 mol 
Gennemsnitligt antal iodatomer per polyiodid:  
n iod  i  polyiodid
npolyiodid
 = 
0.000178  mol
0.00005  mol
= 𝟑,𝟔 
 
Efter korrektion for pyridin der afdampede undervejs, finder vi altså, at der er 3,6 iodatomer 
per polyiodid. 
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Korrektion for antagelse om at alt iod er i enten N-iodopyridinium eller polyiodid 
 
I anden del af vores forsøg ligger prøven til fri afdampning. Her er det ifølge hypotesen kun 
de flygtige komponenter pyridin, I2 og pyridin-iod-kompleks, der damper ud. Vi antager, at 
det kun er I2 der er dampet ud, da det ses ud fra IR spektret, at der ikke er mere pyridin eller 
pyridin-iod-kompleks tilbage ved starten af afdampningsforsøget. Derfor siger vi, at den 
mistede masse under afdampning kun kan skyldes, at der var et indhold af I2 i prøven. Dette 
er i modstrid med vores første antagelse om, at alt iod i prøven fandtes som polyiodid eller i 
N-iodopyridinium. 
 
Den totale mængde iod, der er ved begyndelsen af afdampningsforsøget, er vægten af 
prøven fra start af afdampningsforsøget minus vægten af prøven med pyridin: ntotal iod = 
0,3492 g – 0,3151 g = 0,0341 g. Dette svarer til 
0,0341 g
126,90447 g/mol  
 = 0,000269 mol pyridin 
 
Massen af iod der ikke er i polyiodider eller N-iodopyridinium = afdampet masse. Den 
afdampede masse findes ved at trække prøvens vægt efter afdampning fra prøvens vægt 
inden afdampning. 
Afdampet masse: 0,3492 g – 0,3353 g = 0,0139 g 
Antal iodatomer: n =
m
M
 = 
0,0139 g
126,90447 g/mol
 = 0,00011 mol 
 
Nu kan vi finde den reelle mængde iod der findes som polyiodid. Dette gør vi ved at tage den 
totale mængde iod minus iod i N-iodopyridinium minus mængden af diiod. 
niod i polyiodid = ntotal iod – niod i N-iodopyridinium – niod i diiod = 0,000269 mol – 0,00005 mol – 0,00011 
mol = 0,00011 mol 
 
Nu kan vi regne igennem med den korrigerede mængde iod i polyiodid og finde en 
gennemsnitlængde af polyiodidkæderne. 
Gennemsnitligt antal iodatomer per polyiodid: 
n iod  i  polyiodid
npolyiodid
 = 
0.00011  mol
0.00005  mol
= 2,2 
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Dette er vores mest korrigerede gennemregning, og vi finder altså at gennemsnitslængden 
af polyiodidkæderne er på 2,2 iodatomer. 
 
Diskussion 
 
Vi har fortaget en kvantitativ undersøgelse af reaktionen mellem pyridin og iod i LDPE. Vores 
hypotese om reaktionen sagde, at der ville blive dannet relativt lange dannet af polyiodid. 
Det primære formål med vores undersøgelse, var at komme frem til et bud på længden af 
disse polyiodidkæder.  
Efter beregning med flere grove antagelser fandt vi, at gennemsnits længden var 2,4 
iodatomer per polyiodid. Derefter lavede vi en korrektion for, hvor meget pyridin der var 
afdampet undervejs i forsøget. Efter denne korrektion fandt vi en gennemsnits polyiodid-
længde på 3,6 iodatomer. Vi korrigerede så for antagelsen om, at alt iod i prøven fandtes i 
enten N-iodopyridinium eller polyiodid. Efter denne korrektion fandt vi, at gennemsnits 
længden var 2,2 iodatomer per polyiodid. 
Disse resultater afviger fra hinanden, men der generelt tale om lave tal – dvs. gennemsnitligt 
korte kæder af polyiodid. Vores hypotese, baseret på et FAR-IR spektrum (se bilag 1), var, at 
polyiodidkæderne ville være længere end det, vi er kommet frem til. Derfor vil vi diskutere, 
hvilke mulige årsager der kunne være til dette.  
Hvis vores model skal give en længere gennemsnitlig kædelængde, skal der enten være mere 
iod, der findes i polyiodidmolekyler, eller også skal der være færre polyiodidmolekyler (se 
brøken nedenunder). 
Længden af polyiodidkæder =  
n iod  i  polyiodid
npolyiodid
 
Vi ved, at der vil være ligeså mange molekyler polyiodid, som der er N-iodopyridinium, da 
der skal være ladningsbevarelse. Vi regner fra starten med, at alt pyridin bliver omdannet til 
N-iodopyridinium. Denne antagelse betyder, at den mængde N-iodopyridinium vi regner 
med, er den maksimale mængde, der kan være. 
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 Det betyder også, at vi i alle vores udregninger regner med det maksimale antal 
polyiodidmolekyler, der teoretisk set kan være. Vi regner derfor hele tiden med den størst 
teoretisk mulige nævner. Hvis nu kun f.eks. 85-90 % af pyridinen bliver til N-iodopyridinium, 
så ville nævneren i brøken blive mindre, hvilket ville resultere i længere polyiodidkæder. 
Vores IR-spektrum viser dog, at der højst er nogle få procent pyridin-iod-kompleks og intet 
pyridin tilbage i prøven efter 73 timer (se figur 25). 
Da vi har korrigeret for pyridin, der er afdampet under forsøget, (mens vi vejede og optog IR-
spektre) regner vi allerede med en 
nævner, der er væsentligt mindre end 
den teoretisk maksimale. Herved 
beregner vi også en 
gennemsnitslængde af polyiodiderne, 
der er 1,2 iodatomer større, end 
tilsvarende beregning uden korrektion 
for afdampning af pyridin. Overordnet 
set virker det usandsynligt, at vores 
resultater skulle være lave i forhold til 
vores hypotese på grund af for stor 
beregnet mængde polyiodider. 
 
For at gøre tælleren større, skulle der være mere iod i prøven, men da vi fra starten har 
antaget, at alt iod er i N-iodopyridinium eller polyiodid, er det svært at tænke sig, hvordan 
dette kunne være en faktor. 
I anden del af vores forsøg ligger prøven til fri afdampning. Dette skulle resultere i, at 
resterende I2 og pyridin dampede ud, hvilket ville efterlade N-iodopyridinium og polyiodid. 
Vi antager her, at hverken N-iodopyridinium eller polyiodid damper ud, går i stykker eller på 
anden måde degenerer. Dette kunne være en forkert antagelse.  Der kunne muligvis være to 
grunde til at prøven mister masse under afdampning.  Enten er det, som vi antager, fordi, at 
der er meget I2 i prøven, som ikke var blevet til N-iodopyridinium eller polyiodid. 
Figur 25 Figuren viser prøvens absorbans efter 73 timer. Det ses, 
at der næsten udelukkende kun er én top tilbage. Denne top 
ligger ved 637 cm
-1
 og er den top, der tilskrives N-
iodopyridinium. Der er en meget lille mængde pyridin-iod-
kompleks. 
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 Dette frie I2 kan så frit dampe ud. Eller også skyldes massetabet, at polyiodidkæderne 
degenererer og fraspalter I2, der så damper ud. 
 Hvis polyiodiderne degenerer under afdampningen, betyder det, at der vil være 
færre iodatomer per polyiodid. Dette kunne forklare, hvorfor det beregnede antal iodatomer 
per polyiodid bliver meget lavt (2,2), når vi korrigerer for afdampet I2. Det beregnede antal 
iodatomer per polyiodid, inden denne korrektion, på 3,6 synes også mere plausibelt, da det 
er svært at forestille sig polyiodidkæderne bestå af mindre end tre iodatomer per polyiodid. 
 Det er værd at bemærke, at N-iodopyridiniums absorbans går fra 0,67 til 0,60 
(se bilag 3) under afdampningen. Dette viser, at vores antagelse om, at der ikke forsvinder 
noget N-iodopyridinium under afdampning ikke er helt korrekt. N-iodopyridinium falder 
0,67−0,60
0,67
× 100 = 10,2 %. En beregning af antal iodatomer per polyiodid med denne 
ændrede værdi for N-iodopyridiniums koncentration taget i betragtning vil give et lidt højere 
resultat end 2,2. Dette er igen med til at underbygge argumentet om, at 
gennemsnitlængden af polyiodiderne er tættere på tre end på to iodatomer per polyiodid. 
 Det FAR-IR spektrum som vores forventninger bygger på er taget inden 
afdampning. Derfor har vi ud fra FAR-IR spektret ikke nogen indikationer om længderne af 
polyiodidkæderne efter afdampning. Da polyiodid kæderne muligvis går i stykker under 
afdampningen, er det svært at konkludere noget om på tallet 2,2 iodatomer per polyiodids 
nøjagtighed.  
De forskellige stoffer har forskellige molære absorbanser, hvilket betyder, at de absorberer 
infrarød stråling med forskellige effektiviteter. Beregninger har vist (Spanget-Larsen, 2010), 
at pyridin-iod-komplekset absorberer infrarød stråling ca. fem gange mere effektivt end 
pyridin og ca. 40 gange mere effektivt end N-iodopyridinium. Absorbansen af pyridin-iod-
komplekset er derfor ca. 40 gange større end for N-iodopyridinium, hvis begge stoffer har 
samme koncentration. For at finde de relative koncentrationer af de to stoffer, skulle man 
dividere de meget lave målte absorbanser med henholdsvis otte (for py) og 40 (for py·I2). 
Dette resulterer i nogle meget små koncentrationer, og det er derfor rimeligt flere steder at 
vurdere, at absorbanserne af pyridin og pyridin-iod-koplekset er så lave, at de er 
ubetydelige. 
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Fejlkilder under forsøget kan være måle- og aflæsningsfejl. Disse kan spille en rolle i 
udregningerne, da det er meget små tal, vi regner med. Hver gang vi skulle tage et IR-
spektrum afrensede vi vores prøve med ethanol, og her kan det være, at det ikke blev gjort 
grundigt nok. Da vi flyttede rundt på prøven undervejs, kunne der være kommet andre 
stoffer på. Dette kunne have påvirket både vægten og vores IR-spektre. Antallet af minutter 
som prøven har været ude i det fri, hvor diverse molekyler kunne være afdampet, er også en 
mindre nøjagtig estimering.  
Det kunne påpeges, at vi kun har udført forsøget en gang. Ved at eftergøre forsøget flere 
gange, kunne man få en endnu mere sikker baggrund at vurdere resultaterne ud fra. Måle- 
og aflæsningsfejl under forsøget ville miste betydning. Derudover kunne urenheder i de 
benyttede materialer (især i LDPE) nemmere opdages, hvis man benyttede materialer fra 
forskellige producenter ved gentagende forsøg. 
 
Konklusion 
 
Vi har i vores rapport undersøgt hvorvidt man ved hjælp af systematiske vejninger 
kombineret med IR-spektroskopi kan bestemme den gennemsnitlige molmasse af de 
polyiodider, der fremkommer som et af produkterne af reaktionen mellem iod og pyridin i 
LDPE. Vi konkluderer, at det med god sandsynlighed fortrinsvis er triiodid (I3
–), der dannes. 
Vores resultater har en usikkerhedsmargin, men både med og uden diverse korrektioner for 
grove antagelser i beregningerne, finder vi en gennemsnitslængde for polyiodiderne på 2-4 
iodatomer. Vi vil derfor konkludere, at hypotesen om at polyiodidkæderne bliver relativt 
lange (i området I5
–- I9
–) kan afkræftes. Hvorfor FAR-IR viser tegn på, at polyiodiderne bliver 
længere end triiodid, og hvorfor der i det hele taget dannes ioner i et upolært 
opløsningsmiddel som LDPE er stadig åbne spørgsmål, der kræver yderligere undersøgelser 
for at blive besvaret. 
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Perspektivering 
 
Vi har i dette projekt undersøgt reaktionen mellem iod og pyridin i LDPE. Vores undersøgelse 
bygger på måling af tre størrelser; vægt, rumfang og IR-absorbans. Vores mål med projektet 
var ikke at forstå reaktionen og reaktions mekanismerne fuldt ud, men give et bud på en lille 
ukendt del af reaktionen. Vi kan derfor konkludere, at der skal fortages yderlige 
undersøgelser, for at forstå reaktionen bedre. En måde man kunne undersøge reaktionen 
yderligere, er ved at bruge andre analysemetoder og/eller materialer. Vi vil her præsentere 
nogle bud på andre metoder og materialer der muligvis kunne anvendes. 
 
Man kan med Raman-spektroskopi undersøge de polyiodider, som bliver dannet i vores 
forsøg. Raman-spektroskopi bygger nogle andre mekanismer end IR-spektroskopi, men kan 
give oplysninger om de samme ting. Molekyler der er svære at undersøge med IR, kan oftest 
være nemmere at undersøge med Raman, mens det omvendte også gør sig gældende (Kilde 
spanget). Et molekyle som I2 er ikke IR-aktivt, men Raman aktivt. Man ville derfor med fordel 
kunne undersøge iods forløb i reaktionen med Raman-spektroskopi. 
Hvis man kunne udtrække polyiodierne fra LDPE uden, at de gik i stykker, ville man muligvis 
kunne undersøge deres størrelser med masse spektroskopi. 
Vi har brugt MID-IR til vores undersøgelse. Undersøgelser i det fjerne infrarøde har vist nogle 
brede absorptionsbånd, som formenligt kunne være pentaiodid (I5
–) eller heptaiodid (I7
–), 
idet polyiodid kun absorberer i det fjerne område af IR. Da det ikke vides, hvilke polyiodider 
som er skyld i de forskellige absorptionsbånd, ville en yderligere undersøgelse af disse være 
en oplagt mulighed for at undersøge hypotesen om polyiodidkæderne nærmere.          
 Der mange interessante ændringer man kan lave i forsøget. Forsøg med andet end iod 
kunne være spændende at kigge på, blandt andet de andre halogener fluor, chlor og brom, 
som alle er meget elektrofile. Det kunne være spændende at kigge på hvorvidt, disse 3 
stoffer reagere på samme måde som iod.  
Pyridin kunne også erstattes med andre organiske molekyler, der reagerer som en Lewis 
base og derfor vil donere elektroner. Derudover kunne det være spændende at se, om 
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samme reaktion sker i andre ikke-polære medier. Generelt kunne udskiftning af reaktanter 
og opløsningsmiddel med stoffer med lignende egenskaber hjælpe til en bedre forståelse af 
reaktionerne, der sker mellem pyridin og iod.   
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Ordliste 
 
Absorptionsbånd: Frekvensintervaller hvorved molekyler absorberer stråling. 
Alkaloider: Basiske kemiske forbindelser, der er naturligt forekommende i nogle planter. 
Disse har oftest mere eller mindre komplicerede ringstrukturer, og de indeholder alle 
nitrogen. 
Amorf: Det modsatte af krystallinsk, dvs. at stoffets struktur er uordnet. Der findes også 
stoffer, hvis struktur både indeholder krystallinske og amorfe områder, hvilket f.eks. Low 
Density Polyethylen (LDPE) gør.  
Anion: En negativt ladet ion  
Carbonhydrider: Organisk forbindelse, der kun indeholder carbon og hydrogen. 
Derivater: Stoffer og forbindelser, der er afledt af den samme stamforbindelse.  
FAR infrarød-spektrum: Det fjerne område af det infrarøde spektrum, der ligger fra 400-100 
cm–1. 
Heterolyse: En kløvning af en kovalent binding, hvor det ene involverede atom får begge de 
delte elektroner.  
Hydrogenbinding: En kemisk binding mellem et hydrogen atom og et oxygen-, nitrogen- eller 
flouratom. 
Kation: En positivt ladet ion. 
Kompleks: En samling af molekylære enheder, som kan opfattes som en molekylær enhed. 
F.eks. er pyridin og I2 forbundet af en halogenbinding i pyridin-iod-komplekset, og opfattes 
som en enhed. 
Lewis base: Et stof der kan donere et elektronpar. 
Lewis syre: Et stof der kan modtage et elektronpar. 
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Massespektroskopi: Kan blandt andet bruges til at bestemme molekylemassen af et stof. 
Oscillere: At svinge.  
Polymerisation: En proces, hvor flere monomerer omdannes til en polymer. Dette gøres 
f.eks. med monomererne ethen (C2H4), som bliver omdannet til polyethylen. Altså er 
polyethylen en kæde af ethen. 
Sublimation: Faseovergang fra fast form direkte til gas uden den mellemliggende væskefase. 
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Bilag 1 
FAR-IR spektrum 
 
Det er båndene fra 200-50 cm–1, der repræsenterer polyiodiderne. Ved 128 cm–1 ses et bredt bånd, 
som kunne indikere, at der er flere forskellige polyiodider. Under 200 cm–1 kan det dog være svært at 
opnå præcise måleresultater pga. blandt andet vanddamp i luften. (Kilde Spanget) 
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Bilag 2 
Ekstra grafer fra første del af forsøget. 
Grafer over absorbans som funktion af tid for henholdsvis pyridin, pyridin-iod-kompleks 
samt N-iodopyridinium 
Der er lavet en graf over absorbans som funktion af tid for henholdsvis pyridin, pyridin-iod-
kompleks og N-iodopyridinium. Disse kan hjælpe med at vise, hvornår i forsøget der er 
meget eller lidt af de forskellige molekyler. 
Pyridin 
Absorbans, vægt og tid for pyridin      
  Absorbans Tid i timer 
Efter 1 time 0,259826 1 
Efter 2 timer 0,26392 2 
Efter 3 timer 0,251291 3 
Efter 4 timer 0,224926 4 
Efter 5 timer 0,173607 5 
Efter 23 t og 30 min. 0,163719 23,5 
Efter 27 timer 0,173987 27 
Efter 47 timer 0,179217 47 
Efter 51 timer 0,184861 51 
Efter 73 timer 0,182743 73 
Tabel 3. Her ses absorbansen for pyridin i første del af forsøget samt vægt af prøven og tid. 
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Grafen herover viser hvordan pyridins absorbans udvikler sig i forsøget. I starten er der 
meget pyridin, da det endnu ikke har reageret med iod. Efter kort tid sker reaktionen, hvilket 
resulterer i, at absorbansen falder. 
Pyridin-iod-kompleks 
Absorbans, vægt og tid for pyridin-iod-kompleks     
  Absorbans Tid i timer 
Efter 1 time 0,116997 1 
Efter 2 timer 0,116997 2 
Efter 3 timer 0,121122 3 
Efter 4 timer 0,104956 4 
Efter 5 timer 0,079712 5 
Efter 23 t og 30 min 0,156703 23,5 
Efter 27 timer 0,172616 27 
Efter 47 timer 0,211229 47 
Efter 51 timer 0,219442 51 
Efter 73 timer 0,222259 73 
Tabel 4. Her ses absorbansen for pyridin-iod-komplekset i første del af forsøget, samt tid og vægt af prøven. 
 
Figur 26. Graf over absorbans som funktion 
af tiden for pyridin i første del af forsøget. 
Data fra tabel 3 
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Her ses, at i starten falder absorbansen lidt, hvilket vil sige at pyridin-iod-komplekset bliver 
omdannet til N-iodopyridinium. Absorbansen stiger derefter en smule, efterhånden som der bliver 
dannet pyridin-iod-kompleks fra pyridin og I2. 
N-iodopyridinium 
Absorbans, vægt og tid for N-iodopyridinium     
  Absorbans Tid i timer 
Efter 1 time 0,142173 1 
Efter 2 timer 0,202329 2 
Efter 3 timer 0,225684 3 
Efter 4 timer 0,234974 4 
Efter 5 timer 0,25715 5 
Efter 23 t og 30 min. 0,535121 23,5 
Efter 27 timer 0,556911 27 
Efter 47 timer 0,654297 47 
Efter 51 timer 0,669951 51 
Efter 73 timer 0,688926 73 
Tabel 5. Her ses absorbans for N-iodopyridinium i første del af forsøget samt tid og vægt af prøven. 
 
Figur 27. Graf over absorbans som 
funktion af tiden for pyridin-iod-kompleks 
i 1. del af forsøget. Data fra tabel 4. 
Pyridin og iod 
Forår 2010 
 
 Side 
50 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
På grafen kan man se, at absorbansen stiger meget i starten, hvilket stemmer overens med 
at pyridin- og pyridin-iod-kompleks grafen falder meget i starten, da disse omdannes til N-
iodopyridinium. Efter 30-40 timer, stiger den i mindre grad. 
 
 
Bilag 3 
Ekstra grafer fra anden del af forsøget. 
Grafer over absorbans og tid for N-iodopyridinium i anden del af forsøget. 
Her er opmærksomheden rettet på N-iodopyridinium, og det er interessant at se, om denne 
falder således at reaktionen ”går tilbage”.  
 
 
 
 
F Figur 28. Grafen viser absorbans som funktion af tiden for N-iodopyridinium i 
1. del af forsøget. Data fra tabel 5. 
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Absorbans Tid 
0,670737 1 
0,680691 2 
0,6747 3 
0,650182 4 
0,667125 5 
0,618683 27 
0,602354 28 
Tabel 6. Absorbans af N-
iodopyridinium i 
 anden del af forsøget og tid i timer. 
På grafen kan man se at N-iodopyridiniums absorbans 
falder forholdsvis lineært. 
 
Bilag 4 
 
Ekstra resultater. 
Udover de primære resultater har vi beregnet nogle ekstra resultater, som vi vil præsentere 
her. Det drejer sig om densiteten af strakt polyethylen og den specifikke infrarøde absorbans 
af pyridin. Disse størrelser har vi med, da vi ikke er stødt på dem nogen steder i litteraturen, 
og vi derfor betragter dem som nye, omend ret trivielle og uden egentlig relevans for 
projektets formål.  
 
 
Figur 29. Grafen viser absorbans som funktion af tiden for 
N-iodopyridinium i anden del af forsøget. Data fra tabel 6. 
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Densitet af strakt polyethylen 
Densiteten af ustrakt LDPE er ifølge tabelopslag 0,91 × 103
kg
m3
. 
Volumen af vores prøve er målt til 271,89 mm3. Vægten af vores LDPE er 0,3098 g. 
Omregnet til SI-enheder har vi 271,89 × 10−9 m3og 0,3098 × 10−3 kg. 
Dette giver en densitet på  
𝟎,𝟑𝟎𝟗𝟖×𝟏𝟎−𝟑 𝐤𝐠
𝟐𝟕𝟏,𝟖𝟗×𝟏𝟎−𝟗 𝐦𝟑
= 𝟏,𝟏𝟑𝟗 × 𝟏𝟎𝟑  
𝐤𝐠
𝐦𝟑
. Dette vil sige at densiteten af 
LDPE stiger, når vi strækker det. Dette er i god overensstemmelse med den teoretiske viden 
om LDPE, som vi præsenterede tidligere i rapporten. 
 
Molar absorptionskoefficient for pyridin 
Lambert-Beers lov siger: A = ε × C × d, hvor A er absorbansen, ε er den molære 
absorptionskoefficient, C er stoffets koncentration og d er lysvejen. 
Vi vil nu beregne ε for pyridin, da vi kender alle størrelser fra forsøget på nær ε. Alle 
størrelser er målt, når LDPE er blevet mættet med pyridin, men inden tilsætningen af iod. 
A = 0,23678, C =
npyridin
Vprøve
 = 0,246423 M og d = 0,045 cm. 
A = ε × C × d  ε =
A
C×d
. 
𝛆 = 𝟐𝟏,𝟒 𝐌−𝟏 × 𝐜𝐦−𝟏 
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Bilag 5 
 
(Spanget-Larsen, 2010) 
På de to grafer vises pyridins masse som funktion af tid. Ud fra disse to grafer er henholdsvis 
halveringstiden (nedenfor) og det procentmæssige henfald efter 2 timer (ovenfor) udregnet. Begge 
værdier bruges i rapporten. 
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(Spanget-Larsen, 2010) 
